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贝母是广泛应用于临床实践的中药材!其中川贝母尤为珍贵!存在掺假及伪冒现象!伪劣贝母会对

用药者的健康产生不良影响#太赫兹时域光谱%
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&具有瞬态性"宽带性"安

全性和穿透性等许多优越特性!近年来在药食无损检测领域十分活跃#以四种常见贝母%川贝母"平贝母"

伊贝母"浙贝母&为研究对象!探究利用太赫兹时域光谱技术鉴别贝母品种的可行性#利用
@7-D>,,@-

太

赫兹光谱系统采集贝母样品在
,&=

"

)&,@JE

范围内的光谱!并结合化学计量学方法进行预处理与建立分类

模型#当分类数量为二时!称为二分类问题!当分类数量超过二时称为多分类问题#利用偏最小二乘判别分

析%

OR-+c7

&建立四种贝母的二分类模型$使用
-4980EP
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+K$%4

3
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-+K

&平滑"多元散射校正%

I-[

&"标准正态

变量变换%

-'#

&"移动平均"基线偏移校正%

]42.%85.$MM2.0

&对原始光谱进行预处理!再采用主成分分析

%

O[7

&对预处理后的数据进行降维!以减少数据运算量"简化运算!最后建立随机森林%

BL

&"支持向量机

%

-#I

&"反向传播神经网络%
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&多分类模型#结果显示'川
+

伊贝母二分类鉴别模型正确率为
?)&)))_

!

平
+

浙贝母二分类鉴别模型正确率为
?A&)))_

!其他四种二分类鉴别模型正确率均为
",,_

#对建立的多分

类模型进行对比分析发现
-#I

结合
-'#

建模效果最好!其中川贝母正确率为
?>&)!?_

!伊贝母正确率为

?=&>>*_

!平贝母与浙贝母正确率均为
",,_

!整体正确率高达
?D&!?,_

#研究结果表明利用太赫兹时域光

谱技术鉴别不同品种贝母是可行的!并建立了分类效果较好的
-'#+-#I

多分类模型!为把控中药材质量

提供一种新的手段!对维护中药材市场的正常运转具有重要的意义#
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贝母为多年生草本植物!其鳞茎部分常作药用#1本草

经集注2说',形似聚贝子-!名为贝母!主治止咳化痰"清热

散结等#常将贝母类药材分为'川贝母"浙贝母"平贝母"伊

贝母"土贝母等!贝母品种不同药效也略有差异!且极易混

淆#川贝母是贝母中的珍品!药用效果相对较高!生存环境

脆弱!生长周期漫长!产量相对较低!市场需求较高!价格

极高!易被冒充(

"

)

#广大群众鉴别易混淆中草药多基于传统

,一看"二闻"三尝-的经验鉴别!此方法需要积累丰富的经

验!且极易出错"难以鉴别高仿#近年来基于理化分析的高

效液相色谱法 %
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&以及联用技术等方法也被广泛应用于测定中

草药的主要成分及鉴别种类(

*+)

)

#但此类检测手段需要复杂

的样品处理!以及专业人员的操作!费时费力(

!

)

#因此有必

要开发探索一种新的检测手段来弥补传统方法的缺陷#

太赫兹波频率处于
,&"

"

",@JE

之间!具有能量低"频

谱宽"穿透强与吸收强的特征!基于太赫兹光谱的鉴别检测

技术具有识别率高"耗时短"操作简单等优势!是一种新颖

的检测手段#太赫兹光谱独特的优势!使其近些年在食品"

生物"化工"材料和医药检测等领域得到广泛应用#中草药

的药用成分结构复杂!其有机分子之间的弱相互作用和振动

跃迁以及晶体中的低频振动和吸收频率大多数处于太赫兹波

段范围内#这些振动充分反映了中草药的分子结构及相关信

息!因此使得太赫兹光谱技术对中药材检测鉴别成为可能#



马品等(
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)使用太赫兹光谱检测技术对天麻含水量进行检

测!表明太赫兹可以在测定中药饮片含水量中得到应用#徐

哲等(

=

)为对五种不同产地"不同批次的鸡血藤和大血藤进行

鉴别!采用太赫兹光谱技术结合光谱角算法对鸡血藤与大血

藤进行分类!效果较为理想!两类中药样品总计
",,

组数据

的分类正确率达到
?>_

#
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)先后对中药中的添加

剂"易混淆中草药"有毒中草药进行鉴别研究!效果均较为

理想#李辰等(

A

)对正品与伪劣冬虫夏草进行鉴别!发现冬虫

夏草正品存在
"&,"@JE

和
"&")@JE

特征吸收峰!根据吸

收峰实现对正伪冬虫夏草的鉴别#杨少壮等(

?

)对陈皮的
@JE

图谱进行分析以判断储存年份!建立了基于主成分分析
+

支

持向量机%

O[7+-#I

&的高效陈皮贮存年限预测模型!其年

限预测准确度可达
?!_

以上#上述研究利用太赫兹光谱技术

从不同的角度对中药材的品质进行把控!为后续研究者提供

了经验借鉴#本研究将太赫兹光谱技术与多种化学计量学方

法结合!对川贝母"平贝母"伊贝母"浙贝母四种不同品种

的贝母进行定性鉴别!试图探索一种快速无损的贝母品种鉴

别方法#
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实验部分
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仪器

实验所用的
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系统由日本
769450.20

公司研制!

系统使用两个超短脉冲激光器%
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&分别作为偏置输出

%太赫兹波产生&和信号输入%太赫兹波探测&的光源#飞秒激

光脉冲输出功率
*,:W

!中心波长
">>,5:

!脉宽
>,M2

!重

复频率
>,IJE

#由于太赫兹波对水分比较敏感!为减少实

验误差!将太赫兹电磁辐射通过的光路封闭在干燥箱内!并

通入干燥空气!在实验过程中!湿度保持在
",_

的恒定值!

温度
*>o

#图
"

为实验所用设备的原理图#

图
$

!

太赫兹设备原理图
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样品制备

实验所用
!

种贝母均采购于中药房!首先将四种贝母样

品放入干燥箱中
>,o

!干燥
*F

!磨成粉末再过
*,,

目筛!

密封保存#每种样品均按照同一比例%

=*&>_

&加入高密度聚

乙烯!用涡旋振荡器震荡
):85

!以确保聚乙烯与样品粉末

充分混匀#压片时每次称取%
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!设置压力
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!压片控制时长
*:85

!使每个样品片厚度维持在
,&A

::

左右!放入密封袋保存#四种样品各压制
*>

个待测样品

片!共计
",,

个#每个样品采集
>

个点!每个点采集
*

次#为

保证采集环境的稳定性!将样品放入样品仓后!等待
):85

后开始采集光谱!每类贝母的太赫兹时域光谱各
*>,

条!共

采集到
",,,

条光谱#
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数据采集

所有测量均采用图
"

所示的
@JE+@c-

系统进行#依据
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等(
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)提出的光学参数提取方法提

取所需的光谱信息!参数包括透射率"折射率"吸收系数等!

此类参数对具有厚度均匀且两面平行固体样品!在透射模式

下的太赫兹光谱吸收特性进行描述#实验记录参考太赫兹时

域信号
'
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&和样本的太赫兹时域信号
'

24:

%

(

&!利用快速傅

里叶变换%
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&算法可以得到光谱#

根据菲涅耳公式!大多数低损耗材料的
@JE

振幅透射率
;

可以表示为
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&分别为入射和透射的
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频域

谱$
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和
%

分别为基准信号和样本信号的幅值比和相位差$

=m=n/4

为样品的复折射率!

4

为消光系数$

+

为试样厚

度$

#

是角频率!

"

是真空中的光速#由式%

*

&和式%
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&得到折

射率
)

%
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数据处理流程

获取到的太赫兹光谱除包含其自身的物理化学信息外!

还夹杂其他干扰信息!因此在使用化学计量学方法建模前!

需要对原始光谱进行预处理!去除噪声#同时由于样品光谱

数据量较大!还需要进行降维处理#采用
Z+-

算法将光谱数

据按
)X"

随机分为建模集和预测集!分别建立二分类和多

分类模型#图
*

为实验具体过程图#

图
:

!

贝母分类流程图
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算法介绍

预处理'实验为寻求对贝母样品光谱最优的预处理方

法!主要用到移动平滑"

-+K

平滑"多元散射校正%

:G%08

(

%8/+

4089.2/400.1/$11./08$5

!

I-[

&"标准正态变量变换%

20456416

5$1:4%94184;%.01452M$1:408$52

!

-'#

&和 基 线 偏 移 校 正

%

]42.%85.$MM2.0

&五种预处理方法!进行光谱预处理是为了消

除光谱的冗余信息!提高模型稳定性与准确性#

主成分分析%

(

185/8

(

4%/$:

(

$5.50454%

3

282

!
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&是常用

在光谱分析中进行数据降维!以减少数据运算量!其基本原

理是通过正交变换将相关变量转换为线性不相关的变量!经

过变换之后得到原始光谱的主成分!同时这些主成分基本能

够代替原始光谱的信息(

"*

)

#累计方差贡献率决定主成分的

个数!当累计方差贡献率能够提供原始变量的绝大部分信息

时!即根据方差贡献率与主成分数关系图确定所需的主成分

数#

偏最小二乘判别分析%

(

41084%%.4202

Q

G41.2+682/18:85450

454%

3
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&是一种基于偏最小二乘%

OR-

&的多变量分

析方法!该方法将主成分分析与相关性分析结合!对光谱数

据与分类变量进行线性拟合(

")

)

#

随机森林%

1456$:M$1.20

!

BL

&是基于决策树的一种机器

学习方法!其与自然界中由树组成森林的概念类似!以决策

树作为基本组成单元!决策树之间彼此独立#根据若干个有

差异性的样本子集建立决策树!再采用投票机制得到最终判

断#由于其具有优秀的预测精度和较小的运算量!随机森林

目前已经得到广泛的关注(

"!

)

#

支持向量机%

2G

((

$109./0$1:4/F85.

!
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&是一种基于

结构风险最小化准则的模式识别方法!该方法对小样本"非

线性和高维度问题中优势显著#本实验主要采用高斯核函数

的
-#I

分类!此方法需要寻求惩罚因子
>

和核函数
1

两个

参数的最佳优化值!两个参数对分类效果有着重要影响#

反向误差传输神经网络%

;4/P

(

1$

(

4

H

408$55.G14%5.0+

V$1P

!

]O''

&是一种前馈多层神经网络!由非线性变换神经

单元组成!可以实现输入和输出间的任意非线性映射!非线

性映射逼近能力和泛化能力强大!在建立大样本的非线性校

正模型中被广泛应用(

">

)

#

*

!

结果与讨论
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!

各类贝母的
FSA

光谱

图
)

为四种贝母在
,&=

"

)&,@JE

波段的平均吸收曲

线!未对光谱做任何预处理#可以看出四种样品的光谱曲线

趋势较为相似!均无明显的吸收峰!在低频区域四种样品的

平均光谱曲线重叠较为严重'在高频区域川贝母的吸收系数

明显低于其他三类贝母!且平贝母"伊贝母"浙贝母区分不

够明显!这可能是由于四种贝母某些药用成分含量不同造成

的#

:(:

!

建模与分析

*&*&"

!

贝母样品的二分类鉴别

根据采集到的样品原始光谱!建立
OR-+c7

定性分析模

型对川贝母与其他三类贝母进行鉴别区分#每两种样品光谱

数据各
*>,

组!共计
>,,

组样品数据!随机选取
"*,

组作为

验证集!

)A,

组光谱数据为建模集#表
"

为二分类
OR-+c7

判别模型正确率#

图
@

!

四种贝母的平均吸收光谱
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327131&/&99.1&.4

8

,*&,4

表
$

!

NV)<!G

模型分类正确率

F.;9,$

!

T9.44&3&*./&26.**71.*

5
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模型 整体正确率*
_

各类正确率*
_

川贝母

平贝母
",,

",,

",,

川贝母

伊贝母
?)&)))

?"&==D

?>

川贝母

浙贝母
",,

",,

",,

平贝母

伊贝母
",,

",,

",,

平贝母

浙贝母
?A&)))

?=&?*)

",,

伊贝母

浙贝母
",,

",,

",,

!!

共建立了
=

个二分类模型!其中川贝母
+

平贝母"川贝

母
+

浙贝母"平贝母
+

伊贝母"伊贝母
+

浙贝母
!

个二分类模型

正确率均为
",,_

#川贝母
+

伊贝母二分类模型的整体正确率

为
?)&)))_

!其中川贝母的正确分类率为
?"&==D_

!伊贝母

的正确分类率为
?>_

#平贝母
+

浙贝母二分类模型的整体正

确率为
?A&)))_

!其中平贝母的正确分类率为
?=&?*)_

!浙

贝母的正确分类率为
",,_

#二分类模型整体分类效果较好#

!!

根据原始光谱数据建立
OR-+c7

模型进行预测时!其中

川贝母
+

伊贝母鉴别时!

>

个川贝母被错误识别成伊贝母!

)

个伊贝母被错误识别成川贝母#进行平贝母
+

浙贝母鉴别时!

*

个平贝母被错误识别成浙贝母!其他贝母均无错分现象!

整体效果较好#图
!

为各种
OR-+c7

二分类模型#

*&*&*

!

贝母样品的多分类鉴别

当多种贝母掺杂在一起时!采用
OR-+c7

鉴别!结果精

度较差!为寻求最佳解决贝母的多分类问题!在采用多种预

处理方法多光谱数据进行预处理之后!利用主成分分析提取

?>))
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图
C

!

六种
NV)<!G

二分类模型

%&

'

(C

!

NV)<!G0&*+2/2-

5

-20,923J*./,

'

21&,4

图
I

!

主成分数与方差贡献率关系图

%&

'

(I

!

?,9./&264+&

8

;,/=,,6

8

1&6*&

8

.9*2-

8

26,6/

67-;,1.60>.1&.6*,*26/1&;7/&261./,

图
J

!

四种贝母的前
@

个主成分三维得分图

%&

'

(J

!
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8
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数据的主要特征!降低光谱数据的维度#图
>

为四种贝母样

品的太赫兹光谱经过
-'#

预处理之后的主成分数与方差贡

献率关系图!图
=

为前三个主成分评分图#当主成分大于
")

时!随着主成分数的增加!方差贡献率增幅趋于
,

!累积方

差贡献率达到
?>_

#

!!

由于贝母成分复杂!特征吸收峰不明显!无法通过直接

观察进行分类!需借助机器学习算法!故在对主成分分析之

后的数据分别建立
BL

!

-#I

和
]O''

多分类模型#表
*

为

各模型鉴别四种贝母产地的具体正确率#

表
:

!

贝母多分类结果对比

F.;9,:

!

T2-

8

.1&42623-79/&

8

9,*9.44&3&*./&261,479/42331&/&99.1&.

分类模型 预处理方法 主成分数 川贝母*
_

平贝母*
_

伊贝母*
_

浙贝母*
_

整体*
_

BL

无
= ?"&**A ?>&,,, A!&D!= ?)&D>, ?"&*>,

-+K > A,&A>" ?,&,!> ?)&D>, ?,&)*) A?&>A)

I-[ ") AD&*D) ",,&,,, A>&D"! ",,&,,, ?!&"=D

-'# ") A=&!!" ?A&>,A ?=&)=! ",,&,,, ?>&!"D

移动平均
! ?*&!>* A=&D?) ?,&,,, ?,&=*> ?,&,,,

]42.%85.$MM2.0 > AD&>,, ?A&!") ?!&?"> AA&D,A ?>&*,,

-#I

无
= ?,&=*> DA&))) ?,&,,, ?=&A=A AA&D>,

-+K > A,&,?, D*&")" A!&D!= ?,&>== A*&,A)

I-[ ") ?"&==D ",,&,,, ?=&!?" ",,&,,, ?=&*>,

-'# ") ?D&!?, ",,&,,, ?=&>>* ",,&,,, ?D&!?,

移动平均
! A*&,?, =*&>,, A?&!D! A,&D=? DA&)))

]42.%85.$MM2.0 > A)&))) ?!&!!! ?,&,,, A)&))) AD&>,,

]O''

无
= D?&=AA, A)&))) D!&,=D A,&)>D D?&"=D

-+K > =A&=>D >>&D)A D*&AA" =*&*=! =>&,,,

I-[ ") ="&A>D A,&,,, A>&?=> AA&=)= DA&D>,

-'# ") A*&>>A A)&))) D!&")A, D)&A", D?&"=D

移动平均
! D=&""? !,&=*> DA&?!! !A&,DD ="&*>,

]42.%85.$MM2.0 > D*&*** DD&DDA >A&))) D!&,D! D,&!"D

!!

其中
]O''

类模型的效果最差!尽管结合多种预处理方

法!但整体正确率均未超过
A,_

#可能是由于
]O''

可以对

大量数据进行模型训练!但其极易陷入模型训练速度较慢的

状态#

BL

结合
-'#

建模时!效果较好!正确率为
?>&!"D_

!

共计
""

个贝母样品被错误分类#综合三类模型!

-#I

结合

-'#

建模效果最好!整体正确率高达
?D&!?,_

!预测集剔除

一个异常点之后共计
*)?

个样本!被错误分类
=

列!其中川

贝母
!

例!正确率为
?D&!?,_

!浙贝母
"

例!正确率为

?=&>>*_

!平贝母与伊贝母均无出错#

)

!

结
!

论

!!

以川贝母"平贝母"伊贝母"浙贝母四种贝母为例!介

绍太赫兹时域光谱技术结合化学计量学方法在中药材定性鉴

别中的应用#对原始光谱预处理之后!采用主成分分析

%

O[7

&提取主要特征!再建立二分类判别模型!其中川贝母
+

伊贝母二分类模型正确率为
?)&)))_

!平贝母
+

浙贝母二分

类模型正确率为
?A&)))_

!其他二分类模型正确率均为

",,_

!表明
OR-+c7

可以实现贝母的两两准确分类$最后

分别建立随机森林%

BL

&"支持向量机%

-#I

&"反向误差神

经网络%

]O''

&建立多分类模型并进行对比!

-#I

结合

-'#

预处理建模效果最好!整体正确率高达
?D&!?,_

#这表

明四种贝母样品的太赫兹吸收光谱虽均无明显的吸收峰!但

经过光谱预处理结合合理的分类模型!可以实现相似贝母的

准确区分#本研究对维护中药材的安全以及中国传统医药市

场秩序具有重要的意义!也为后期利用太赫兹时域光谱技术

对中药材更深层次的研究提供理论借鉴#
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